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より得られた結果を解釈する際に困難を生じている。私は KEGG Chemical Function (KCF)形式と
呼ばれる化学構造記述フォーマットを応用し、生化学者が「官能基」「化学部分構造」として認
識する構造をグラフ理論的に模倣する形で自動生成することを行なった。得られた KEGG 






本研究では、筆者が 2008 年に発表した BiSSCat データベース（参考文献 2）で定義された「部
分構造」の定義に対して、服部らが 2003 年に発表した KEGG Chemical Function (KCF)形式（参




















する問題を解いた。結果として、化学情報学分野で知名度の高い PubChem fingerprint や MACCS 
key を上回る性能を得ることが出来た。 
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